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A series of guest compounds composed of phenols, diphenols, and benzoic acids was utilized as a 
kit in the preparation of a series of crystalline molecular complexes involving 2-pyridone or 
2-quinolone derivatives.  Advantages of this strategy for regression analysis utilizing melting 
points before and after complexation are also discussed.  
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に成功した一例を Figure 1 に示す[8]． 
 
Figure 1.  A Molecular Complex. 
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Figure 2.  Regression Analysis  































































































するため両端に点が必要なので，理想的には 3N + 2
個のデータ点が欲しい． 


















整理したものを Figure 3 に，また，化合物の構造式



































































































Figure 3. Correspondence Table









































3.1 回帰直線の取扱い 1：ｙ軸切片 
 
回帰直線(Figure 2 として例示)のｙ軸切片は，ゲ























3.3 回帰直線の取扱い 3：相関係数（決定係数） 
 
3.1 と 3.2 で述べた二点が，回帰分析が可能であ
るための大前提と考えて良い．実際，筆者のこれま
での経験（本論文で検討したものを含めて）による





























Ｅ）のものより 2 個多く設定した．ここでの「1 ユ
ニット」は，12.5 倍すると前報[10]で実測されたゲス
ト mp 対錯体 mp の回帰データ（ｙ軸方向の標準偏差
＝26 ℃，ｘ軸方向の温度幅 200 ℃）にほぼ近似す
るように，取ったものである．今回の計算のために


















少なくとも 2 回行い，連続する 2 回の測定結果が一
致することを確認の上，その実験における測定値と
して採用した（未補正）． 


























 Table 1 に示した格子点の全部ないし一部を含む
形で数値計算を行った結果を Table 4 に示す（格子























D 使用の時，Table 3） 
 














Figure 5.  Regression Analysis utilizing “the Kit.” 
(a) Host = 2-Pyridinol (A; 2-PyOH);   
(b) Host = 2-Pyridinethiol (B; 2-PySH);   
(c) Host = 4-Me-2-Quinolone (C); 
(d) Host = 6-NO2-4-Me-2-Quinolone (D). 
 
 ホストAとBを用いた実験のグラフ（Figure 5, (a) 
& (b)）上のデータ点の分布は，ばらつきがかなりあ
るとはいえ，１本の直線による回帰として解釈可能
であるのに対し，ホスト C と D を用いた実験のグラ
フ（同, (c) & (d)）上のデータ点の分布は，ゲスト






D）と低 mp ゲストの組み合わせによる分子結晶の mp
は，2-ピリドンタイプのホスト（A, B）によるそれ
に比べて，正または負に大きく偏奇するトレンドを

















 学会発表の段階では，化合物 E 及び F から調製さ
れた分子結晶試料の示すトレンドが，化合物 C 及び
D から調製されたそれと大きく異なることは明かに
できたが，化合物 C と D 由来の錯体の性質に差があ
るのかどうかは明かにし得なかった．その時は，「ニ





来の錯体の mp と D 由来の錯体の mp の間の相関を調
べてみることにした。結果を Figure 6 に示す． 
 
 














5.4 決定係数に関する理論計算（Table 4）  
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